










分析中药药效物质组成的扩散排序核磁共振谱新方法, 并对中药丹参的两种主要有效成分丹参素纳和丹参酮 IIA 及一些杂
质所组成的混合物进行研究。
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Abstract　 It is very difficu lt to characterize the chem ical components of Ch inese tradit ional m edicine and to dis2
cover the relat ionsh ip s among the components and clin ical m edicines of their effect ive substances by using con2
ven t ional analysis m ethods. T he diffusion coefficien ts of mo lecu les are relevan t to their ow n mo lecu lar w eigh ts
and structu res. In th is paper, 2D and 3D diffusion o rdered nuclear m agnet ic resonance spectro scopy w as emp loyed
to study the chem ical components and structu res of m ix tures w ithou t separat ing and purifying them. Experim ena2
ta l resu lts show that diffusion o rdered nuclear m agnet ic resonance spectro scopy is an efficien t w ay to study two
p rim ary components (D anshensu2N a and tansh inone II2A ) and som e impurit ies in the m ix ture of Ch inese
m edicine D anshen.
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于 1000) , 但其组成复杂, 使NM R 谱峰严重重叠。虽然



























离”效果[ 4 ] , 通过近一步的发展和完善有望成为适用于
中药研究的方法。









“纯”的 1D 1H NM R 谱。图 2 (b)和 2 (c)分别为DO SY
谱中实线和虚线所代表物质 (丹参酮 IIA、丹参素钠)




在更精细的结构解析中, 扩散排序NM R 也能够
发挥它的信号“分离”的功能。但是, 由于多种组分及溶
剂、杂质等谱峰的干扰, 难以辨别单个组分所产生的相
关信号。为此, 我们利用 1H 3D DO SY2DQ F2CO SY 谱
对该体系做进一步的研究。它把各物质的二维 1H
DQ F2CO SY 谱依据扩散系数的不同在第三维排列起
来, 第三维坐标为扩散系数。我们可以分析不同扩散层
面的子谱来更好地解析混合物中各个组分的化学结
构。如图 3 所示, 三维扩散排序谱把混合物的总 1H
DQ F2CO SY 分解成各“纯”组分的相关谱。另外, 进行
更加复杂的混合物结构表征还可以利用 13C DO SY、
DO SY2HM Q C、13C IN EPT 2DO SY 等高级扩散排序
NM R 实验, 从各个方面来揭示混合物中各单组分的
键联关系, 以准确表征更复杂的结构。
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拟合程序, 其中D ECRA 是一种较好的曲线分辨技术,
它能够依据各物质的衰减规律把重叠峰分解为各纯物
图 3　 (a)和 (b)分别对应丹参素钠和丹参酮 IIA 的1H 3D DO SY2DO F2CO SY 的分解子谱
质的衰减, 效果较好, 但是它的不足之处在于拟合出的
扩散系数准确性差, 同一物质的扩散系数分布范围
大[ 5 ]。将常规二维NM R 与脉冲梯度场NM R 扩散测量
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作用, 对样品既无污染, 也不干扰反应, 还可以节省繁
琐的物质分离时间。更重要的是它集“分离”和结构研









为亟待解决的问题, 也是扩散相关NM R 技术应用到
中药复杂体系成功与否的关键之一。(3)如何将极化和
相干转移、选择激发等检测技术应用到扩散排序
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